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質をもっ。演算子才、すのスケーリング性を考層、して、 i主争 =E争の定堂状態解(E< 0)の多体
波動関数争({γふ{Rα})において{ri}→{入ri}、{Ra}→{入Rα}のようにスケーん変換を行なっ
た後、再規格化した波動関数引いri}ぅ{λRα})/[ (割引]1/2について改めて立(=1'+ V)の期待値
を評価すれば、 E(λ)= (争IT+ VI<T)/(引争)=入2T+λVとなる。変分からE(λ)はλ=1で最小





。二1γ-1，五(Ra¥1α十 ¥1aRα)十1γ-in(ri¥1i十マiTi)ム~ -~ ~ ~ ~/ 2ム...t (1) 
と2の交換関係の定堂状態についての期待値から導かれる。








































































まち 5角錐構造に変貌する G 国体における一般化されたヤーン aテラー効果の探求は巨体凝縮に
際して新規に登場する電子構造と物註の理解に必須であるc 国体における電子間の交換・相関の
詳結はこの効果の探求との連携で解明されるべきであるc
シュレーディンガ一方程式丘争 =E(Tのユニタ 1)一変換Cを考えよう。 ufIu-1=立すなわ
ち6と立が可換であれば、 ufIu-1u争=EU吾、つまり争と C争は縮重しているc 変換。は丘












































ヴィリアル定理、即ち、定常状態エネルギーE(=T+ V)がその2成分TとVから 1対 -2の比率
によって構成されるという自然法則に潜む美しい性質は、対称性の概念そのものではないが、国
程度に尊重されなければならない。それにも拘らず、この定理法現在の用全くの不人気者でおる。




























(， ， u ¥ d2gσσ(仏 R)1
gO"O" (u， R)= ~u い +~l っ +・ぺ
























































































































































密度況関数理論 (DFT)に基づいて既に 1978年に V.L.MoruzziラJ.F.おnakうA.R
(JV口W)の共詞研究によつて見事に解明されている G 彼らは原子番号Zと結晶構造を入力




















関の寄与T= Ts+Tc， 五Eをハートレーと交換・相関の寄与Vee= Ve~ +はcに分けてエネルギ、一




































vxc(r) = oExc/on(γ)となる。これは KS方程式を導入するために DFTで採用された通常と異な
るエネルギー分割法に起因して表式2T十v=oと見かけ上異なるが、物理的内容は勿論同一であ
るむ DFT館出の中心的人物である W.コーンは 2002年夏東北大学金属材料研究所で、行なった講演
でl'vIJ¥Vによって αbinitio tこ評髄された Fe，00， Niの磁気龍率の実験値との克事な一致に言及し
たむJ'vIJWの成し遂げた仕事は DFTの輝かしい或果として ¥V.コーンのノーベル北学賞の受賞老
支えているといえよう。
* 11 P.vV.アンダーソン誌彼の著書 "Basicnotions of condensed matter physics" The Benjamin-





















































































































































































BCS理論の多体波動関数q>BCS~ま第 1 種のゲージ変換に対する不変性老破っている O つ


























































































































ぐ(q)ニぐ(q)二台PF)+ ~ (守)1/2(q/PJ2十 (5) 
α=(去f3二 0.52106 、??? 。? ?? ?、 、
HF或分誌、
小iI _ ¥ J ~( q/ PF) - 16 (守/PF)3， 










評揺されたスピン平均した対相関関数g(r)のフーリエ変換S句)(=sk1(q) + sJi (q)十sJl(q))誌
q/PF < 1の場合の次の正確な形を与える 9
1 I A_M '¥ -1/2 
S(q) =三{三三) (q/P
F
)2 +・・ = -E-q2十・・・
2 ¥ 3π) ¥:</ '-]:'1 2mωpl (9) 




他方、短距離相関を表わす粒子・粒子様子型相互作用型系列はどの次数の項も q/PF > 1の極
限で gσσ/(刊のフーワエ変換、 sσゲ(q)の支記的斯近項;こ寄与することで特徴づけられる。





































































A(pぅ ε) のどークの位置、つまり準粒子エネルギー E(p)(= εp 十 ~(pぅ E(p)[G])ぅヤ=たう2j2m)
における交換・相関の寄与 ~(pぅ E(p)[G]) の金属密度領域での定性的定量的評値は有効性が高電
子密度に眠られる G~V 近畝では達成され得ないc 動的に遮蔽されたクーロン相互作用 Wの概念
とパウリの排他京理の要請を無矛盾に融合したことに相当する最精敏な多体論的方法によって(後













































* 18 J¥;1JWの著した "CalculatedElectronic Properties of 1Vle回1s"(1978)は、原子番号Zと結晶
構造を入力として、次の 3つの近訟の下に Z二時までの 32個の全金属の様々な電子的性質を評
倍している。 (i)交換・相関エネルギー汎関数の取り扱いに際して、金属を局所的に均一電子液体
と見なして、スピン分極した均一電子液体の交換・相関エネんギーの密度依存性の知識を信用す























































































































ネ 22 II( =丸十丘ε)から主を取り除いた電子系のハミルトニアンIIeを考えるoIIおよび亘tの
各々の基底状態について立εの期待値を取れ誌、変分から E-Tn> Eε ({R~q} )となるc二つの基
底状態は各々ヴィリアル定理を満たすので、 E= -Te一丸、 Ee({R~q}) = -Te( {R~q})o 従って









ムV> 0、ムEニムT+ムV=ー ムT=ムV/2> 0が成立する。ここでムT= T-Te( {R~q}) 、





























て比較すれば、 1 電子当たり 10~3 eV程度以下のエネルギー利得によって安定化される。












































































































































































































































































































問 {Rα})十円{Ra})+LRa丸 E({Rα})= 0 (11) 
α 




















エネルギー変数ε依存牲についての正確な知識が要求されるむ P.ノジエーんの著した "Theoryof 
Interacting Fermi Systems'う (Benjaminち1964)に詳述されているように、多{本摂動議によれ語、 Z





















































面の有無を反映して、誘電応答関数εGG'(q:ω)のG 二 G'二二 Oの対角成分がω=0ぅq→ 0の橿隈
























度21-吾、負の全クーロン相互作用エネルギーVを抵下させる。つまり 27二十vc= 0 (え>0， 
にく 0)が成立する *290 ここで、 Tcニ T({R~q}) -THF( {R~Feq}) 、 vc = V ( { R~q}) -


































































正確な波動関数とエネルギーを得ることに成功した。“Generalmethod of solving the Schrるdinger
equation of凶omsand moleculesぺ豆.Nakatsuji， Phys. Rev. A 72 (2005)ぅ062110を参照された
いc その結果、ごく最近では He原子について従来の最も正確な植を遥かに超えて 40キfJを超えた
基底エネルギー値を導いている C 相対論効果を含めたエネルギー値についても 40者?を超える驚異
的な高精度信を得ているc 分子について詰ボルン・オッペンハイマー近似を超えた豆J分子とその
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ロンドンの計算結果が K.E= 27.063 eV， P.E.ニ -57.270eVとなってビ、リアル定理K.E.
= -1/2 P.E.に反していると批判している。他方、犬井による分子軌道{約}を信用して















































明の諒は Slaterく45)の論文?であると思われる。彼の論文 (Phys.Rev. 34 (1929)ぅ1293)
のAbstractには、
"In parも1Hundうsscheme for multiplet classi五cationis derived directly from theory.行










上記の種々の文献にある説明ほ、要点 2~こ基づくものであり、要点 1 ~こは特に言及して
いない。唯一く27)のみが定性的であるが要点1に対して問題を提起している。
ポーリングく46)はまず Slater理論を取り上げている。く46)の9章 IWlan:y司lec廿on







の期待値に起因させた結果であるc しかし、ポーリング誌 130節の一般論、即ち Slaterの
結論は本質的には摂動計算であっ、高度の正確さを期待することはできないJと批判して
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フント経験期の解釈
あとがき 安原洋
1998(平成10年〉年頃新潟大学理学部物理学科にセミナールに行った折、家富洋氏から「びっく
りしましたよ、フント莞jは交換エネルギーの利得のせいで、はないと書いである Natureの論文にはJ
と話しかけられたのが、この原稿を書く契機となりました。私は東北大学18教養部および理学部
在籍中「金属密度領域における電子液体の相関の様相」について一覧した研究を続けました。物
性論における最初の多鉢問題、高密度領域で有効な電子液体の RPA理論が展開された 1ヲ50年代
以来、非常に国難な課題として専門家には認識されてきた f現実的な金属密度領域で有効な電子
液体の理論」を、東京大学物性罰究所の高田康民氏とともに、日本人二人で殆んど解明したと密
かに自負していましたむ磁置については数多の研究者がわが国で活躍していてとても割り込むど
ころではないと初めから避サていましたc しかし、どういう訳かフント期の解釈はとても気がか
りでしたQ それで理学部での私の最後の大学毘生、石垣芳夫君の修士論文のテーマとしてフント
経験期の解釈についての化学者の研究を識底的に謂査してまとめる仕事を選定しましたむ石垣君
も標準的教科書とは異なる正しい解釈であるということで、意欲をもって取り組んでくれました。
2001年(平成13年3月)に大学院理学研究科に提出された伎の修士論文 7フント期の解釈につい
て」は幸運なこと五、私が{亭年後JlI添研究室の研究教育支援者となってから壌した大学説生、本
郷研太、丸山洋平、小山田窪行3君の博士論文研究に際して大いに役立つことになりましたむ大
学院工学研究科に提出された 3君の博士論文の題呂はそれぞれ「第一原理量子モンテカルロ法に
よる原子・分子・クラスター系の高精度エネルギー計算J(2005年3月)、「高精度計算による分子
系のフント経験則の正しい解釈J(2008年3月)、「己リアん定理を遵守した高精農第一原理計算に
よるフント第一、第二員IJの統一的解釈J(2009年3月)です。本諒稿、「フント経験期の解釈」の序
章「シュレーディンガ一方程式の定常状態解についての必要条件、ヴィリアん定理の物理的意義」
の内容誌 3君の博士論文研究に際して常日頃3君と討論を重ねている過程で以前から感じていた
国持電子論における数々の誤信についての註判をはっきりした形に表現・整理することが可能に
なったものなのですむ長年に護る 3君とのE常の討論がなければ「交換・相関に対するヴ、イリアル
定理の支配性」という概念に泣到達しなかったと思います。というわけで本稿は 3君との共著に
しました。多くの人々に遍く知られているけれどもその現象の物理的意味合いを深く掘り下げて
将来の研究発展に有益な一つの親念を謹立することを serendipityと呼ぶならば、フント経験期の
正しい解釈は正にそれに該当するといえるでしょう G 図らずも停年後フント経験期の解釈に深く
関わることになったの誌私が、戦前の海軍技術研究所の航空廠に監務していたある元海軍大尉か
ら譲り受けて、ブントの著書を所有していた因縁でしょうか?
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